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l.はじめに                    あつたが,今回,このプログラムの内容を充実さ
せ,Java言語を用いることによりWeb上で実行で

プログラミング言語である Javaは,イ ンター    きるようにした。合わせて Javaの適用性について
ネットに対応するライブラリが用意されており,    検討を行った。
それによってネットワークを介してプログラムを

ダウンロードし,Webブラウザ上でプログラムの    2.基 準振動とGF法 [4],[5],[6],[7]
実行ができるという点で注目されている。このよ

うな Javaの特徴を生かした物理,化学の教材は,     多原子分子の運動エネルギー,位置エネルギー
現在数多く存在している[1],[2].          をそれぞれT,Vとおくと
これらの Javaを用いた教材は,Web上で実行さ
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の多くとは異なる角度から,化学教材に対する道     ただし,Xは各原子の直交座標を要素とする列
用性への検討を試みた。               ベクトル,Mは各原子の質量を対角項にもつ行列 ,

当研究室では,1997年 に BASIC言語を用いて,    Rは 分子内座標を要素にもつ列ベクトル,Fはカ
基準振動の学習プログラム [3]を作成した。このプ    の定数を要素にもつ行列である。
ログラムはスタンドアローンで実行されるもので
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R=BXと すれば, R=BX (3)
Xの全ての要素に共役な運動量を要素にもつ
列ベクトルをPxと し,Rの全ての要素に共役な
運動量を要素にもつ列ベクトルをPRとすると,

PX=B PR=MXよ り

X=M~l BPR(4)

(3)と (4)よ り G=BM~lB とすれば

R=BX=BM~lB PR=GPR

PR=G~lRを (4)に代入して

X=M~lBG~lR(5)

(1)に (5)を代入して

T,Vが 共通の座標系で表せたので,GF行列
の固有値を求める。GFL=LAと なる。
R=LQ(6)よ り列ベクトルQを導入する
(6)を (2),(5)に 代入すると

となる。

Aの対角項の要素Ql,Q2・ ・・ Qnをそれぞ
れ基準座標といい,基準座標による振動を基準振

動という。今回Urey―Bradley力 場を用いた.

3.Jawaの特徴
3.1.l Javaのもつ 2つの動作形態

Javaで書かれたプログラムは,動作形態の違い

により,Javaアプレットと Javaアプリケーショ
ンの 2つに大別される。Javaアプレット,Java
アプリケーションの概要は以下に示すようなもの

である。

・  Javaア プレット
ネットワークで接続されたクライアント/サ
ーバ型の環境を必要とするもので,サーバに格納
されており,ク ライアント側からの呼び出しに応
じてダウンロードされ,ク ライアントマシン上で

は,ディスクではなくメモリ上に常駐して実行さ
れる。

クライアントマシン上に配信されて実行され

るという性質から,厳しいセキュリティー制限が
設けられている.代表的なものとして,クライア
ントマシン上では,ダウンロードされた Javaアプ

レットとローカルディスクとのアクセスができな
い,さ らに,アプレットは配信元であるサーバマ
シン以外とはネットワーク接続を確立できない,

などがある。

・  Javaア プリケーション
マシンのディスク中に格納されて通常のソフ

トウェアのように実行される。したがつて,実行
しているマシン上では,そのマシンのハードディ
スクとのアクセスが可能である。

3.1。 2 Javaア プレットとファイル操作につ
いて

Javaアプレットのセキュリティー制限により,
クライアントで実行されている Javaアプレット

内のデータは,そのクライアントマシンのハー ド
ディスクに保存することができない。

そこで,アプレット内のデータを保存する場合
には,Javaアプレットと Javaア プリケーション
を同時に用いて,ク ライアント側のJavaア プレッ

ト内のデータを,サーバ側でのファイル操作によ
ってサーバのハードディスクに保存を行う。

このためには,サーバ上にファイル操作を行う
常駐アプリケーションが必要であり,次の URLの
ものを使用した。

hitpl//www.njk,co.jp/01g/Study/horb/

今回は Webサーバとして Windows95を用いた .
Wind6ws95上での Webサーバとして,hitpd
l.34dを用いた[8].サーバマシンとして PC9821,

VALUESTAR,V20 を用いた。

処理の流れをまとめると次のようになる。

① サーバに,フ ァイル操作を行うようコーディ
ングされた Javaア プリケーションを常駐し
ておき,Javaアプレットの配送を行う。

② Javaア プレットによって,Javaアプレット
内のデータをサーバヘ送信し,サーバに常駐
している Javaア プリケーションに,フ ァイ
ルの生成,データの保存を要求する。
③ サーバに送信されたデータを常駐アプリケ
ーションによってハードディスクに保存す
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る .

以上の流れを図 3-1に示す。

①Ja↓Aアプレットの配送

③ファイルの生成、

変数保存を要求

実行結果を送信

よる

ファイルの生成、変数保存

図 3■  Javaア プレットとファイル操作

3.1.3 双方向性における Javaアプレット
とCGIの相違点

Web上で双方向性をもたせるものとしては CGI
が代表的である。 CGIと Javaアプレットの相違

点は,プログラムを実行するのが CGIではサーバ
側であるのに対して,Javaア プレットではクライ
アント側の Webブラウザ上である,という点であ
る.

CGIで はサーバに一方的に負荷をかけるが ,
J4vaア プレットはそうではない。

また,Javaア プレットではクライアント側での

プログラムの実行結果により,アニメーションや
グラフィックなどが可能となる.

CGIではクライアント側でのプログラムの実行
が不可能であるためそれはできない。

3.2 Java適用のメリット

Javaを用いるメリットとして次のようなこと
が挙げられる.

① クライアント上で実行される Javaア プレッ
トを用いることで,サーバの負荷を軽減でき
る。特に,高次な行列の計算などのプログラ
ムを,複数の人が同時に実行する場合,ク ラ
イアント上の Javaア プレットとサーバ上の

Javaアプリケーションを組み合わせること
により,実行結果のすばやい表示が行えるな
どの利点がある.

② クライアント上で実行された Javaア プレッ
ト内の実行結果などのデータの保存を,サー

バに常駐している Javaア プリケーションに

行わせる。この際,Javaでは,サーバに複数
の人が同時にアクセスできるように,マルチ
スレッドの機能がサポートされているので,

サーバをマルチクライアントに容易に対応

させることができる。

③ クライアント上で実行された Javaアプレッ
トの実行結果に応じた,グラフイック,アニ

メーションの表示が可能である。

4.プログラムの内容
4.1 基準振動の学習プログラムの内容

今回の研究の基礎となる BASICプログラム [3]
の内容は次のようなものであった。

このプログラムは水型分子のみを問題にした

ものである。プログラムの流れは,前半と後半に
別れており,前半では分子の振動運動についての
基本事項や GF法の説明,後半ではGF法を用いた
水型分子の基準振動計算を行い,その計算過程を
表示するものであった。

4.2 追加点,改良点

学習の効果を高めるため,次のような改良およ
び追加を行った。

1.ス タンドアローンで実行されるものから,「薬

品分析のための電気泳動入門」[9]を参考にしWWW

上で実行できるようにした。これに伴い次のよう

なメリットが挙げられる。

・  ネットワーク環境をもったコンピュータか
らは,時間や場所に関係なく実行できるよう
になった。

・  キーボエドからの入力のみによる操作から,
基本的にはマウスでの操作になった。

・  GUI(グ又フイツクユーザインターフェイス)
をもった画面により,操作性が向上した.

・  画像を多く取り入れることができるように
なった.

・  ハイパーテキストという手法により,別画面
へのリンクが行えるようになり,項目同士を

行き来するための自由度が増した。

・  双方向性をもつ画面の作成が容易になった。
2.基礎知識の追加
固有値,固有ベクトルについての基礎知識は基
準振動を知る上で必要となる。そこで今回,固有
値,固有ベクトルとは何かということからはじめ,

サーパ

JaVAア プリケーンョン

ハードディスク

vaアプリケーションに
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さらに,具体例を挙げて固有値,固有ベクトルの
求め方を示した。

3.プログラムのメニューの変更
BASICプログラム[3]は,前半は説明のみ,後半
は計算のみという構成であったが,今回は大きく
5項目に分け,説明画面と演習を交互に行えるよ
うな構成にした.

4.演習問題の追加
今回,新たに演習問題を行えるようにし,また
学習者 1人 二人の成績を記録してファイルに保存

するようにした。

5.分子の対称性への拡張
今回,分子の対称性 [10]についての知識を追加
した。ここでは,分子が対称操作によって変化す
る様子を,キャラクタを用いて表し,最終的に基準

振動の型,縮重の様子が分かるようにした.

4.3 本プログラムの内容

今回作成したプログラムは,当研究室で作成さ
れた,「分子の対称性の学習プログラム」 [11]に
より対称性について学習した人,あるいはこれと
同程度の知識をもつ人を対象に作成した.
「分子の対称性学習プログラム」は対称操作に

ついて学習することができ,段階的に分子中に存
在する対称操作を見つけ出す問題演習ができる。

さらに,対称操作があった,なかったの二者択一
式のヒントを用いて対称性を分類することができ

るというものである.

今回のプログラムを用いて,基準振動と分子の
対称性の基準振動への適用 [10]に ついて学習でき

るようにし,また,分子の対称性や基準振動を理
解する上で必要な予備知識もカバーし,初歩的な
ことから学習できるようにした。プログラムの内

容を以下の項目に分けてメニュー画面に示した,

プログラムのメニュー画面

i)分子の基本運動について

並進運動について

回転運動について

振動運動について

�)2原子分子の振動について

騒謬鞠舞,::彗藻
�)GF法の基本事項 (GF法の演習問題)
固有値,固有ベクトルについて
GF法の基本事項について

法の演習問題

�)GF法による基洋振動計算

表現マトリクスとキャラクタについて

分子のキャラクタについて

既約表現について(縮重なし,あ りの場0
基本運動のキャラクタ所属について

キャラクタから基本運動の型を求める

準振動の分類についての演習問題

は演習問題

は振動数の計算による演習

まず項目i)では分子の基本運動である,並進 ,
回転,振動運動をJavaア プレットによるアニメー

ションを用いて説明を行い,重心の移動と分子全
体の回転を行わない,分子の振動運動についての
基本的なイメージがわくようにした.

項目五)では,分子の振動運動を考える上で最
も基本的な分子である, 2原子分子をとりあげ,
説明を行った.演習として, 2原子分子の分子デ
ータを画面にあるテキストフィールドに入力し振

動計算を行うようにした。さらに分子データの異

なる複数の分子について振動計算を行い,振動数
の変化をグラフに表すようにした。

項目�)では多原子分子の振動計算を行う方法

である,GF法の説明を行った.

はじめに,GF法を理解する上で必要な知識で
ある,固有値,固有ベクトルの説明を行った。こ
こでは,固有値,固有ベクトルが何であるのか,
ということから始まり,固有値,固有ベクトルを
求める具体例をとりあげて説明を行った,(図 4-
1)

次に,GF法の説明を行った。ここでは,文章
や数式の羅列をできるだけ避け,動きをもつ画面
(サブウィンドウ,マウスで画面を触れることに
よる画像表示の切り替えなど)で効率よく学習を
進められるように工夫した。 (図 4-2)
基本事項の説明を行った後,学習者の理解度を
確認するため,確認演習問題が行えるようにした。

確認演習問題では,まず,テキストフィールドに
学生番号と演習を行った回数を入力する.次に画
面に示された設問に対して,選択肢の中から解答
を選択する。 (図 4-3)定 性実験 [12]と 同じよ

6種類の分子型についての基準振動計算
算過程の表示)

振動数の変化をグラフで表利
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うに,正解,あるいは 3回以上の不正解で次の設
問へ移るようにし,解答ごとにヒントを表示する
ようにした。 (図 4-4)この演習の結果は,学習
者 1人 1人のファイルに保存するようにした。こ

の成績ファイルの内容は,正解か,不正解か,ま
た不正解時にどのような解答を行ったかについて

記録するようにした。

項目�)では実際に GF法による計算を行う.こ
こでは C■,C nv,D nh,Tdの対称性をもつ代表
的な分子として,C2の H202型分子,C2vの H2
0型,C3vのNH3型 ,D3hの B H3型 ,D∞hの
C02,Tdの C H4型分子を取り上げた。これらの
中から分子を選択し,分子データ (結合距離,結合
角,原子質量,力の定数)を入力する.(図 4-5)
結果表示画面では全ての計算過程を表示するよう

になっており,画面に配置されたボタンをクリッ
クすることにより,入力した分子データ,あるい
は任意の計算過程を表示することができる。振動

形の表示では, 2方向の断面からその様子を見る
ことができる。(図 4-6)ま た,各分子型において
分子データの異なる複数の分子の振動計算を一度

に行い,算出した振動数の変化をグラフに表示で
きる.(図 4-7)

項目v)では,分子の対称性から基準振動の型を
求めるまでを,5つの項目に分けて説明を行った.

説明画面では,できるだけ多くのグラフィックを
示すことができるように,画面に配置されたボタ
ンによって画像が切り替わるよう工夫した.

演習では,項 目�で取り上げたものと同じ分子
型 (H20型,H202型,NH3型 ,B H3型,C
02型 ,C H4型分子)をとりあげ,画面に表示さ
れたコメントにしたがい,選択した分子型の各対
称操作に対する,不変な原子,分子全体の運動,
並進運動,回転運動,振動運動に対するキャラク
タ,振動運動の既約表現の係数,の値を入力する
といった確認演習問題を行うようにした.(図 4
-8)こ こでも,正解,あるいは3回以上の不正解
で,正解を画面に表示するようにし,次の設間に
移るようにした。(図 4-9)
この演習の結果は GF法の演習と同様に,学習
者 1人 1人のファイルに保存するようにした。

最後には,どの型の基準振動が赤外活性である
かが分かるようにした。

固有値、固有ベクトルについての基本事項

青列とは、数の配列を考えたものをいう。
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GF法についての基本事項 1

指
嗚鶏騒築門苛Υ蓄肇:縫
q卜 q2｀ qa｀ ……qnほ化学結合の長さや、結合角等
の平衝位ほからのTllの六きさである。

下の式をクリンクすると行列式で表現した式がでてきます。

行列式の中に示し剖■4ヽる配暑はそれぞれ行列階表すものである。6=3の場合)

1、 分子内振動運動の通ヨ区ネルギー及び位聾
=ネ
ルギーT、 Vは次の形で表鶉 .

‐寺●n'1+ら
'1+鳴

う〕i… +名う.+2fロニ],っ +2Fぉう?,=i… +

+ちイ+プ名v!キ _ +亀T:+駈aTa+´絋 ,at  +

不正解、ヒント

図4-4 GF法確認テスト:プログラムの流れ

5.プログラムの説明
5。 l Javaアプレットに関するプログラムの基
本構造

今回は,サーバ側で動くファイル操作用のプロ
グラムを除くと,ブラウザ上で動くJavaアプレッ
トの作成が主であった。Javaアプレットを作成す
るためには,アプレットクラスを継承したプログ
ラムを作成する必要がある。アプレットクラスを

継承したプログラムの構成は基本的に図5-1の

図4-3 GF法 確認演習問題の実行画面
2、 クロス

'―

ムをなくすためltqlからq命をolからQnに変換するにあたって仮 l_kOよ うに根 .

‐EIpl+Eta9B IEE〕つ:+… ……… …+Lttα
‐La12t t名 93+ちぬ +… …………ⅢLLα
Ⅲ Llla十ら2+名ら十 …………Ⅲ二a

3、 LllからLnnをうまヽ 選べばクロスタームカ:な往 り次のようになる.

生色と生生五二五」2
・=|(′19,十 為露十′lげ 十…………………Ⅲ4ば

4、 するLT、 VはQlか頚 nのそれそれの座標ごとに分けることができる.

Ⅲダ、猛‐:が
I賣ダ、名‐:五
名Ⅲ:痕、名‐メ

モ江、名■が

5、 QlからQnの座横についてそれぞれ次のようにい約レギーと振動数亡持つ。

いお4予却「TCV・うド鍵預
為i4孤け夕ぽ身√
4‐部 (ν

+夕 必‐み√

乳‐葬√。キタx山みF

学籍番号、何回目の

演習であるかを入カ

設問 1についての解容

設閣 2についての解審

設問 3についての解答

3回以上の間違い

3回以上の問違い

設間8についての解答

成績ファイルヘ結果を記録

3回以上の間違い

図4-2 GF法の説明画面の例
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ようになる。

分子データ入力画面

駅Tの子口こしたかってrdい。

1、 まよ ‖上をft帆い分初 壁 ″ ッ″ る。

よ 分子のデー第 入力す税

学生番号を入力して下さい。よければOKボタンを押して下さい。

各々のポタンで結果を表示します。

いくつかの分子の振動数の変化をグラフでみる

子●■号を入力してFeい。よければOКrタンをhtrさ と・.

図4-7 基準振動計算結果表示,振動数の変化
のグラフ表示画面

H2°型分子の対称性と基準振動

一番下のコメンHこしたがって進んで碑 い。

わからない場合は、Lント1、 ヒント2、 をクリッ9t7て ヽさい .

ヒント1、 2を クリゥクして新たに出てきた画面は見終わったら必ず開し碇 と :!
嘴,il:翼9虜勲跡0主・y●pIFdB

図4-8 分子の対称性から基準振動の型を求
める演習問題の実行画面

お台Pと欝A
路全角3
縁子A,原 子 g・ の質量
1'篤の力の定数A
麦角の力の産致

非佑台間の力の定数

基準振動計算の分子データ入力画面

:稔|

懲・ 甘静
・ 譲

図4-6 C H4型分子振動形表示
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画

各対称操作に対する全運動のキャラクタスカ

各対称操作に対する並進運動のキャラクタ入力

各対称操作に対する回転運動のキャラクタ入力

各対称操作に対する振動運動のキャラクタ入力

榊原・増原・高見・福井 :Javaを 用いた分子の対称性と基準振動に関する学習プログラム

GF法の計算結果画面ベ

振動形の結果との対比

図 4-9 基準振動の型を求める演習問題 :プロ
グラムの流れ

図5-1 プログラムの基本構造

5。 2 演習プログラムのフローチャート

GF法確認演習問題に関する paint Oメ ソッドの

フローチャートは図5-2,actionOメ ソッドのフ
ローチャートは図5-3に示す
基準振動の型を求める演習問題に関する
pain1 0メ ソッドのフローチャートを図5-4に示
す.

GF法による基準振動計算を行うプログラムで
は,B行列の配列を定義したファイル,F行列の
配列を定義したファイルをそれぞれの分子型につ

いて作成し,メインプログラムから,要求に応じ
て読み込むようにした。また,固有値,固有ベク
トルを求めるJacobi法 のプログラムも用意し,同

じようにメインプログラムから読み込むようにし

た。

ActionOメ ソッドのフローチャートは図 5-5に
示す。

5.3 プログラムの作成

分子模型画像は,MOLDA[18]と スーパーK
IDを用いて行い,数式などの画像は Wordと ス
ーパーKIDを用いて作成した。今回,Javaの プ
ログラム作成には,Visual caf6(Symantec)を 用

いた。

図5-2 GF法確認テス
paint Oメ ソッ

卜のフローチャー ト

ド

下の解答群から選んで下さしヽ Pa」学生善号+演習の回鸞

して下さい。stilmOnIJmadgミト ittc】

アプレットクラスを基にしたユーザクラスの定義
変数宣言

init Oメ ソッド

pain1 0メ ソッド

repain1 0によるpain1 0メ ソッドの再呼び出し

aclio■ 0メソット
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図5-3 GF法確認テストのフローチャート
actionOメ ソッド

以下省路

図5-4 対称性による基準振動の分類テスト
のフローチャート

AG72行列を求める

Aσ1/2行列を求める

Th行列を求める

M行列を求める

1行列を求め

G行列を求める

j鷲
鞠胡緊楷

ラクタを求めて下さい。

戦露審だ離
し

sin行列を求める

L行列を求める

LJ行列を求める

Lx行列を求める

図5-5 基準振動計算のフローチャート
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6.ま とめ

今回,Javaにおける,分子の対称性と基準振動
の学習プログラムヘの適用を検討した.Javaを用
いた双方向通信は,アクセスが集中しても負担が
小さいので,サーバはパソコンで十分であること
が分かった。従って,このシステムが真価を発揮
するのは,多くの端末が一斉にアクセスして双方
向通信を行う場合であるということがいえる。

しかしながら,Javaで一番問題になるのは,ク
ライアント側の負荷の大きさである.Javaアプレ

ットの場合はクライアント側のCPUの性能に実
行速度が大きく依存してしまう。マシンの種類や

CPUパ ワーの度合いによって,表示が使用に耐
えないほど遅くなることがあり得るようである.

(榊原研究室,講義用電子掲示板によせられた学
生の声より)この点をふまえ,Javaの有効利用に
ついて更に検討する必要があるといえる。

今後の課題として,次のような点が考えられる.

・ GF法確認テストの内容の充実をはかる。つま
り,設関数の追加,あるいは,解答ごとに表
示するヒントの内容を充実させること,

・ GF法の説明画面では,Urey一 Bradley力場以
外の分子力場によるF行列の求め方について
の説明も行うこと.

・ クライアント側の Javaアプレットで計算し
た振動計算結果を,プラグインソフトである,
VRMLな どの 3次元立体模型表示アプリケーシ

ョンと,何 らかの方法によって連携させるこ
とについての検討を行うこと.

・ 分子の対称性の学習プログラム [11]と本プロ
グラムを同時に学習できるようにし,学習内
容の幅を広げること.

・ GF法基本事項の説明画面の充実をはかるこ
と。

参考文献

[1]小林昭三 :「インターネット・JAVA活用によ

る物理教材の開発」,

httpツ忠akuda.cd.niigata―u.acjp/TCC728.html199

7.

石井晃 :Java言語による分子動力学ライブラ

リ,鳥取大学工学部研究報告,28巻, 1号 ,
pp.269-280,1998.             ′

[2]桐山雄一郎,鈴木久雄,尾崎成子,矢野敬幸,上

田望,ネ ットワーク新時代に対応した新しい

講義システムの試み (2)一Javaを利用した

対話的教育支援システムの構築―!J.Chem.
Software, 5,  1-14 (1999).

[3]増原良子 :卒業論文 「基準振動の学習プログ

ラム」,1997.

[4]水島三一郎,島内武彦 :赤外線吸収とラマン
効果,共立全書 .
[5]日 本化学会編 :赤外線吸収スペクトル実験化

学講座 (続)10巻 ,丸善 .
[6]森野米三,坪井正道 :現代物理化学講座 3,
分子の構造,東京化学同人 .
[7]島内武彦 :化学の領域 :増刊 85号,分光化学
68B 別冊,南江堂 .
[8]中 田 昭 雄 :AN Hl‐ lY Server Homc Page

httpツ/町wwost.五m.oFjp/～nakata/

[9]田ケ原清,小山淳子,豊国いずみ,紀野あか
り,下村克彦,西博行,井上勤,榊原正明,
増原良子,坂本光歩,高見和邦 :薬品分析の
ための電気泳動入門,化学教育ジャーナル
(CEJ),第 2巻,第 2号,1998.
[10]佐藤純夫 :「化学群論序説」,講談社.
[11]榊原正明,立花良―,村畑太郎 :分子の対称
性についての学習プログラム,鳥取大学工学
部研究報告,29巻 , 1号 ,pp.99-114,1998.

[12]榊原正明,高見和邦,堀内敏史,増原良子 :

ネットワークを利用したインタラクテイブな

ソフトウェア,鳥取大学工学部研究報告,29
差争,  1→予, pp.85-97,1998

[13]吉田 弘 :MoLDA Home Page The Kingdom of
Cybemolecules

http.ltnlda,Chem,sci.hiroshima― u,acjp/molda可 /

welcome.htm

(受理 平成 13年 9月 26日 )


